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A nagy nyári hőség elmúltával, az iskolakezdésre színes összeállítással örvendeztet
meg bennünket a Magyar Kémikusok Lapja szeptemberi száma. A felelős szerkesz-
tő jóvoltából a kiadvány vegyipari és kémiai vonatkozású témákat tartalmaz, elka-
landozik a kémia határterületeire is, ahonnan magazinszerűen érdekességeket mu-
tat be.
Az ipari témákat Geiger András és szerzőtársainak írása nyitja, amely a MOL
Csoport és a Pannon Egyetem egyik sikeresnek ígérkező, ipari megvalósítást nyert
kutatási témáját, a hulladék gumiabroncsok gumiőrleményéből és bitumenből ki-
induló gumibitumen előállításának és alkalmazásának első eredményeit ismerteti. Ehhez is kapcsolód-
hat Körtvélyessy Gyula biztonsági adatlapokkal foglalkozó sorozatának hulladékokkal és visszanyert
anyagokkal foglalkozó újabb fejezete.
A kémia és határterületei részben először, a Bruckner-termi előadások sorozatban, a Debreceni Egye-
tem két karának kutatói, Herczeg Mihály és szerzőtársai, köztük Antus Sándor akadémikus, a hepari-
noid szulfonsav (stabilabb, szulfonsav típusú véralvadásgátló) szintézisének újabb eredményeiről írnak.
A Szegedi Egyetem két munkatársa, Tóbiás Roland és Tasi Gyula docens ismerteti − Andrej Kolmogorov
és Neumann János (az egyik „marslakó”) munkásságába betekintve − a kémiai reakciók determiniszti-
kus kinetikai modelljét és annak általános megoldását Taylor-sor segítségével, valamint a kémiai reak-
ciók sztochasztikus kémiai modelljét és annak Monte-Carlo-módszerrel történő megoldását. Ezután Schil-
ler Róbert fizikai kémikus, „az év ismeretterjesztő tudósa” dolgozatával találkozunk, aki a röntgensugár
1895. évi felfedezésének és alkalmazásának tudománytörténeti áttekintése mellett irodalmi forrásokat
idéz és képzőművészeti alkotásokat mutat a röntgenkép misztériumáról. Fűri Mária ezt követő közle-
ménye a DNS („a kettős spirál”) hatvan évvel ezelőtti felfedezésének lépéseit idézi fel. Silberer Vera in-
terjújában, amelyet Kovács József csillagásszal készített, a Naprendszeren belüli víz felismerésének mód-
szereiről, valószínűsíthető keletkezéséről és sorsáról olvashatunk. Papp Sándor József Vegyészkalendárium
rovatában ezúttal két Dewar (az 1918-ban született Michael James Steuart, a szemiempirikus kvantum-
kémiai modellek művelője) és az 1842-es születésű Sir James (a Dewar-edény feltalálója) életét és kémiai
munkásságát foglalja össze. Lente Gábor a Vegyészleletekben a szokásos rövid hírek mellett most egyol-
dalas ismertetést közöl a 2012. szeptemberi IgNobel-díjak tíz kategóriájának átadásáról (e díj a Nobel-
díj egyesült államokbeli paródiája, a hasonló hangzású ignoble szó magyarul meglehetősen negatív mi-
nősítésre utal). Olvasóink többek között megtudhatják, hogy a vélekedés szerint mitől zöldülhet meg az
emberek szőrzete (a megoldásért a felfedező kémiai IgNobel-díjat kapott).  
A kiadványból nem hiányzik Banai Endre szokásos iparihír-összefoglalója, és az egyesületi híreket is
elolvashatjuk.
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i ne hallotta volna már Albert Einstein (1879–1955) híres mon-
dását: „Isten nem kockázik.” Einstein kijelentése a kvan-
tummechanika valószínűség-elméleti értelmezésére vonatkozott,
amit egész életében nem tudott elfogadni.
Werner Heisenberg (1901–1976) bizonytalansági relációja és az
állapotfüggvény valószínűség-elméleti értelmezése, amiért Max
Born (1882–1970) fizikai Nobel-díjat kapott 1954-ben, a modern
fizika és a modern kémia alapkövévé tette a valószínűség-elmé-
letet a 20. században. 
A valószínűség-elmélet alapjait Blaise Pas-
cal (1623–1662) és Pierre de Fermat (1601–
1665) fektette le a 17. században de Méré lo-
vag kockajátékokkal kapcsolatos problémái-
nak megoldása során [1]. Rényi Alfréd a
„Levelek a valószínűségről” című – nagykö-
zönségnek szánt – lebilincselő művében meg-
próbálta felidézni a tudománytörténeti hát-
teret [2]. A kialakulóban lévő elmélet a 18.
és a 19. században nem játszott meghatáro-
zó szerepet a fizikában.
A valószínűség-elmélet a véletlen matema-
tikai tudománya: véletlen kísérletekkel fog-
lalkozik. Véletlen kísérlet alatt olyan kísérle-
tet értünk, amelynek kimenetelét az álta-
lunk ismert – vagy figyelembe vett – okok nem határozzák meg
egyértelműen. A továbbiakban kísérlet alatt ilyen kísérletet ér-
tünk, s feltételezzük, hogy egy kísérletet egymástól függetlenül,
tetszőlegesen sokszor meg tudunk ismételni. Egy kísérlet kime-
neteleit elemi eseményeknek nevezzük. Az elemi események ösz-
szessége alkotja az Ω eseményteret. Az összes lehetséges ese-
ményt pedig az Ω halmaz részhalmazaiként kapjuk meg: F =
{A | A ⊆ Ω}. Minden A eseményhez hozzárendelünk egy nemne-
gatív valós számot, P(A)-t, amit a kérdéses esemény valószínűsé-
gének nevezünk. Az Ω mindig bekövetkezik, hiszen az összes ki-
menetelt tartalmazza, ezért biztos eseménynek nevezzük, s a va-
lószínűségét 1-nek vesszük: P(Ω) = 1. Ennek következtében egy
tetszőleges esemény valószínűsége 0 és 1 közé esik. Ha két, A és
B esemény együtt sosem következik be, azaz kizárják egymást,
akkor P(A+B) = P(A) + P(B). Az (Ω,F,P) objektumot valószí-
nűségi mezőnek nevezzük. Ez a bekezdés Andrej Nyikolajevics
Kolmogorov (1903–1987) szovjet tudós érdeme, aki az 1930-as
években kidolgozta a valószínűség-elmélet axiomatikus rendsze-
rét [3].
Vegyünk egy tökéletes – nem cinkelt – kockát. Egy ilyen koc-
ka tömegeloszlása egyenletes, s tömegközéppontja pontosan egy-
beesik geometriai középpontjával. Az elemi események – azaz a
dobott számok – száma véges (6), és minden elemi esemény azo-
nos valószínűséggel (1/6) következik be. Az ilyen valószínűségi
mezőt klasszikus valószínűségi mezőnek nevezzük. A statiszti-
kus mechanika eloszlásmodelljei (Maxwell–Boltzmann, Bose–
Einstein, Fermi–Dirac) is klasszikus valószínűségi mezőknek fe-
lelnek meg. Egy adott makroállapot termodinamikai valószínű-
sége – a matematikai valószínűséggel szemben – azonban igen
nagy szám is lehet, mivel a biztos esemény valószínűségét itt
nem vesszük 1-nek, azaz nem normáljuk a termodinamikai va-
lószínűséget. 
Neumann János mint a matematikusok fejedelme
Karl Friedrich Gausst (1777–1855) kortársai
a matematikusok fejedelmének (latinul prin-
ceps mathematicorum) nevezték. Őt Henri
Poincaré (1854–1912) és David Hilbert (1862–
1943) követte a trónon. Haláluk után ezt a
megtisztelő címet egyértelműen Neumann
János (1903–1957) örökölte.
Az 1920-as években Neumann János Zü-
richben vegyészetet, Budapesten matemati-
kát és Berlinben fizikát tanult párhuzamo-
san [4–6]. Vegyészmérnöki oklevelet 1925-
ben kapott. David Hilbert asszisztenseként
kvantummechanikával kezdett foglalkozni,
s megszületett a kvantummechanika abszt-
rakt Hilbert-teres megfogalmazása [7]. Kurt
Gödel (1906–1978) nemteljességi tétele azon-
ban „kiűzte őt a paradicsomból”: felhagyott
az axiomatikus elméletek kreálásával. A
nemteljességi tétel szabad megfogalmazás-
ban a következőt állítja: Minden véges sok
axiómán alapuló deduktív elméletben meg-
fogalmazhatók olyan állítások, amelyek az
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VEGYIPAR ÉS KÉMIATUDOMÁNY
szetett reakciót alkotó elemi reakciók a kémiai rendszer reakció-
lépései. A reakciólépések összessége alkotja a rendszer kemiz-
musát, azaz a kémiai mechanizmusát [11].
A meghatározott súlyviszonyok törvénye a kémiai reakciók
kvantumosságát fejezi ki. Eszerint egy kémiai reakcióban részt
vevő kémiai komponensek anyagmennyiségeinek megváltozásai
úgy viszonylanak egymáshoz, mint kis egész számok. Ezeket az
egész számokat nevezzük a kérdéses kémiai komponensek adott
reakcióra vonatkozó sztöchiometriai együtthatóinak. Az egyér-
telműség érdekében a lehető legkisebb abszolút értékű egész szá-
mokat választjuk.
Tegyük fel, hogy egy homogén rendszerben, állandó hőmér-
sékleten és nyomáson K számú kémiai komponens között R szá-
mú elemi kémiai reakció játszódik le! A reakciórendszer kemiz-
musát kifejező sztöchiometriai egyenletrendszer:
K
Σ(gij – dij)Aj = 0  (i = 1,2,..., R), 
j = 1
ahol gij megmutatja, hogy az i-ik reakcióban a j-ik komponens-
ből, Aj-ből mennyi keletkezett, dij pedig azt, hogy mennyi fo-
gyott. A G = {gij} mátrixot forrásmátrixnak, a D = {dij} mátrixot
nyelőmátrixnak nevezzük (dim(G) = dim(D) = R×K). A D és a
G nemnegatív mátrixok, azaz egyik elemük sem kisebb zérusnál.
Bevezetve az S ≡ {νij} = G – D sztöchiometriai mátrixot
(dim(S) = R×K), a fenti összefüggés az alábbi formára egysze-
rűsödik:
Sα = 0,
ahol α = {Aj} a kémiai komponensek szimbólumainak vektora
(dim(α) = K×1), 0 pedig a nullvektor (dim(0) = R×1). Jelölje N(t)
= {ni(t)} a reakcióban részt vevő komponensek anyagmennyisé-
geinek vektorát a t időpillanatban (dim(N) = K×1), N0 = N(t = 0) a
kémiai komponensek kiindulási anyagmennyiségét, Ξ(t) = {ξi(t)}
pedig az extenzív reakciókoordinátákból alkotott vektort (dim (Ξ(t))
= R×1)! Az N(t) vektor következőképpen állítható elő:
N(t) = N0 + STΞ(t),
ahol ST a sztöchiometriai mátrix transzponáltja. Ha a rendsze-
rünk V térfogata állandó, akkor érdemes azzal osztani, s beve-
zetni a következő plauzibilis jelöléseket:
C(t) ≡  
N(t)
= {cj(t)}V
C0 ≡
N0 = {c0j}V
X(t) ≡
Ξ(t)
= {xi(t)},V
ahol X(t) az intenzív reakciókoordinátákból alkotott vektor. A
komponensek koncentrációinak vektorára a következő kifejezést
kapjuk:
C(t) = C0 + STX(t).
Differenciálva az idő szerint ezt az egyenletet, megkapjuk a reak-
ciórendszer differenciális anyagmérlegegyenlet-rendszerét:
C˙(t) ≡  
dC(t)
= STρ(t) 
dt
ρ(t) = {ri(t)} ≡ {x˙i(t)},
ahol a mennyiségek fölé tett pont idő szerinti differenciálást je-
löl, s ρ(t) a reakciósebességek vektora (dim(ρ(t)) = R×1). A re-
akciósebesség e definíciója pontosan megfelel az IUPAC – állan-
dó térfogatra vonatkozó – ajánlásának [12,13]. 
elméleten belül se nem igazolhatók, se nem cáfolhatók. A tétel ter-
mészettudományi konzekvenciáiról jelenleg keveset tudunk. Min-
denestre létezése árnyékot vet az axiomatikus elméletek sikerére.
Az 1930-as évek elején Neumann János útja – az egyre rosz-
szabbodó európai helyzet miatt – Amerikába vezetett, ahol ha-
marosan számos katonai kutatásba kapcsolódott be: a tiszta ma-
tematika területéről fokozatosan áttért az alkalmazott matema-
tika területére. Nagy olvasottsággal rendelkező, sziporkázó tár-
sasági ember volt. Amerikában megtanult kocsit vezetni és pó-
kerezni. Az utóbbiról tanulmányt is írt, s pókerjátékot neveztek
el róla. Ő lett a játékelmélet megteremtője [8].
A II. világháború idején Neumann János és Stanislaw Ulam
(1909–1984) Los Alamosban tanulmányozták neutronok elnyelő-
dését különböző anyagokban.
A feladatot azonban nem tud-
ták analitikusan megoldani:
véletlen jelenségekre alapo-
zott számítógépes szimulációt
alkalmaztak [9]. Neumann
és Ulam a Monte-Carlo nevet
adták a projektnek, utalva a
véletlennek a projektben játszott alapvető szerepére, valamint a
véletlen és a szerencsejátékok kapcsolatára. 
A számítógépek kitűnően alkalmazhatók véletlen kísérletek
szimulációjára és Monte-Carlo-számítások végzésére [10]: csak jó
véletlenszám-generátorra van szükségünk. Egy számítógépen igen
sok kísérletet tudunk végrehajtani rövid idő alatt. Ennek megfe-
lelően a valószínűség-elméleti problémák analitikus megoldásá-
val kapott eredményeinket számítógépes szimulációval numeri-
kusan ellenőrizni tudjuk. Sőt, akkor is meghatározhatjuk a he-
lyes választ szimulációval, ha a probléma analitikus megoldása
nincs a kezünkben.
A véletlenszámoknak alapvetően három típusát különböztet-
jük meg: igazi véletlenszámok, pszeudo-véletlenszámok és kvázi-
véletlenszámok. Az igazi véletlenszámok statisztikus értelemben
véletlenek. A sorozat bármely része független az előző számok-
tól. Az ilyen sorozatok természetesen megismételhetetlenek. Elő-
állításukhoz speciális berendezésre és sok időre van szükség. Saj-
nos, szisztematikus hibákat ezek is tartalmazhatnak. Ha Monte-
Carlo-módszerekben igazi véletlenszámokat alkalmazunk, akkor
az eredmények egzaktak lesznek! Ez a jelentőségük. Szerencsé-
re, a Monte-Carlo-módszerek általában pszeudo-véletlen szá-
mokkal is jól működnek. Ezeket a számokat megfelelő numeri-
kus algoritmussal generáljuk, így a sorozatuk előre jósolható. Ál-
talában csak a sorozat előző tagjától függ az aktuális szám.
Ugyanaz a kezdőérték mindig ugyanazt a sorozatot generálja.
Napjaink FORTRAN fordítói rendelkeznek megfelelő véletlen-
szám-generátor függvénnyel: rand(). A kérdéses FORTRAN könyv-
tári függvény a [0,1) intervallumban, egyenletes eloszlásban szol-
gáltat véletlen, duplapontos valós számokat. 
A következőkben először röviden bemutatjuk a kémiai reakci-
ók determinisztikus és sztochasztikus kinetikai modelljét, majd
egy példán keresztül illusztráljuk a Monte-Carlo-módszer egy-
szerűségét és teljesítőképességét.
Kémiai reakciók determinisztikus kinetikai modellje
A kémia legfőbb feladata kémiai reakciók tanulmányozása. A ké-
miai reakció összetett, ha van legalább egy köztitermék, elemi,
ha nincs. Az összetett reakciók elemi reakciókból állnak. Az ösz-
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A tömeghatás törvénye alapján az i-ik elemi reakció sebessé-
gére a következő összefüggés írható fel:
K
ri = ki Πc dj ij,
j = 1
ahol ki a reakciósebességi együttható (állandó), melynek értéke
függ a kérdéses reakciótól, a hőmérséklettől és (esetleg) a nyo-
mástól; dij pedig az Aj komponens fogyási együtthatója az i-ik re-
akcióban (a már megismert nyelőmátrix (i,j) eleme). Abban az
esetben, ha az i-ik reakció nem autokatalitikus, dij = |νij|. Az i-ik
reakció µi molekularitása alatt az i-ik reakcióban részt vevő kom-
ponensek fogyási együtthatóinak összegét értjük:
K
µi = Σ dij.
j = 1
Fontos megjegyezni, hogy az elemi reakciókra vonatkozó se-
bességi egyenletek egyszerű kombinatorikai eszközök segítségé-
vel levezethetők [14]. Erről a tényről a reakciókinetikával foglal-
kozó tankönyvek általában megfeledkeznek.
Vezessük be a κ = {ki} sebességi együtthatóvektort (dim(κ) =
R×1) és az M = {µi} molekularitás-vektort (dim(M) = R×1)! Ekkor
a t időpillanatbeli koncentrációk vektora a C = F(S;D;C0;κ;K;R;t)
vektorfüggvénnyel egyértelműen megadható. 
A determinisztikus modell általános 
numerikus megoldása Taylor-sor segítségével
Az előzőek szerint a determinisztikus modell egy csatolt, autonóm
(időtől explicite nem függő), polinomiális, közönséges differenciál-
egyenlet-rendszert eredményez. Ennek a megoldása általában nu-
merikus integrálással történik, mivel az esetek többségében analiti-
kus megoldás nem létezik, vagy nem ismert. A következőkben egy
olyan általános numerikus módszert mutatunk be a megoldására,
amiben csak deriválni szükséges. Az elemi matematikai analízis két
alapvető formuláját használjuk fel: a Taylor-sort és a szorzatfügg-
vények deriválására vonatkozó Leibniz-formulát. Ezekkel a fogal-
makkal minden vegyész legalább egyszer találkozott az élete során.
Ha C(t)-t sima vektorfüggvénynek (végtelenszer differenciál-
hatónak) tekintjük, felírhatjuk Taylor-sor formájában:
∞
C(t) =ΣC(l)(t0)(t– t0)
l
,
l = 0                     l!
C(l)(t0) = 
d(l)C(t)      
.
dtl t = t0
Mivel C˙(t0) = STρ(t0), a fenti egyenlet az alábbi alakot ölti:
∞
C(t) = C(t0) + ΣSTρ(l)(t0) (t– t0)
l+1 
,
l = 0                   (l +1)!
ρ(l)(t0) = 
d(l)ρ(t)     
.
dtl      t = t0
A ρ(t) vektor elemei koncentrációszorzatok, így azok analitikus
deriváltjai előállíthatók a Leibniz-formula alkalmazásával. Ehhez
azonban definiáljuk a λim indexet (i = 1,2,... R, m = 1,2,...,µi) a
következő módon: λim legyen az i-ik reakciósebességben szerep-
lő koncentrációszorzat m-ik tényezőjének az indexe. Például ha
ri = kic1c22c33, akkor µi = 6, λi1 = 1, λi2 = 2, λi3 = 2, λi4 = 3, λi5 = 3,
és λi6 = 3. A λim paraméter segítségével az i-ik elemi reakció se-
bessége a következő alakot ölti:
ri = kiΠc dj ij = ki Πcλim.
j = 1     m=1
Ennek révén az ri = ri(t) függvények tetszőleges rendű deri-
váltjai előállíthatók a többszörös szorzatra vonatkozó Leibniz-sza-
bály segítségével: 
d(l)ri(t)
t = t0
= ki
d(l) Πcλim
t = t0dtl                           dtl
A {C(η)(t0),η = 0,1,...,l} vektorokból rekurzive számítható
d(l) Πcλim
t = t0dtl deriváltak generálják a C( l+1)(t0) vektorokat, me-
lyek révén C(t) előállítható, így tetszőleges – állandó térfogatban
végbemenő – reakciórendszer koncentrációeloszlását számíthat-
juk. Érdemes megemlíteni, hogy a kérdéses numerikus módszer
autokatalitikus reakciók esetén is alkalmazható.
Kémiai reakciók sztochasztikus kinetikai modellje
Az előzőekben bemutatott determinisztikus modell numerikus
megoldására alkalmazhatunk egyszerű Monte-Carlo-módszert is
[15–18]. Sőt, abban az esetben, ha kevés molekula (N < 108) van
a rendszerben, a determinisztikus modell érvényét veszti: a kö-
zönséges differenciálegyenlet-rendszert sztochasztikus differen-
ciálegyenlet-rendszerrel kell helyettesítenünk [19]. 
Legyen továbbra is állandó a rendszerünk térfogata! Először is
a determinisztikus modellben szereplő mennyiségekkel analóg
sztochasztikus mennyiségeket vezetünk be:
N’(t) = NAN(t) = {n’i(t)},
κ’ = {k’i : k’i = ki(NAV)(1–µi)},
ρ’(N’) = {r’i : r’i = k’iΠn’j dij},
ahol N’(t) a molekulák számának a vektora, NA az Avogadro-szám,
V a rendszer térfogata, κ’ a sztochasztikus sebességi együttható-
vektor, és ρ’(N’) a sztochasztikus sebességvektor. Az S és a D
mátrixot, illetve az M vektort nem kell transzformálni.
A P(N’,t|N’0,t0) jelentse annak a valószínűségét, hogy N’(t) = N’
adott N’(t0) = N’0 mellett! A kérdéses valószínűség idő szerinti
változását a következő egyenlet írja le [19]:
∂P(N’,t|N’0,t0) =Σ[r’i,(N’– νTi )P(N’– νTi ,t|N’0,t0) – r’i,(N’)P(N’,t|N’0,t0)]∂t
ahol νTi az S mátrix i-ik sorából készített oszlopvektor. Ezt az
egyenletet – néhány egyszerű esettől eltekintve – igen nehéz meg-
oldani: általában egy ezzel ekvivalens Monte-Carlo-szimulációt
alkalmaznak [17–19]. Ezek közül itt a legegyszerűbb – Moebs és
munkatársai által közölt [17] – Monte-Carlo-szimulációs algorit-
must mutatjuk be:
1. t = 0; N’ = N’0.
2. Kiszámítjuk az N˙ = STρ’(N’) vektort.
3. Meghatározzuk az n˙’max = max|n˙’j | értéket, és azt az ε inde-
xet, amelyre n˙’ε= n˙’max.
4. Megkeressük az r’max = max|r’i(N’)| értéket.
5. Generálunk egy r * pszeudo-véletlenszámot.
6. Módosítjuk a sebességvektort: r’i(N’) =
1, ha r’i(N’) > r*r’max.
0, különben
7. Előállítjuk a δN’ = STρ’(N’) vektort.
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8. Meghatározzuk az időbeli ellépést: δt = δn’ε .
n˙ε
9. t← t + δt;N’← N’+ δN’.
10. Visszatérés a 2. ponthoz, amíg el nem érjük a maximális
iterációszámot.
A módszerben δt számítása egy kissé pontatlan, így – ha pon-
tosabb számítási eredményekhez szeretnénk jutni – érdemes a
Gillespie-féle algoritmust [19] alkalmazni. A sztochasztikus kine-
tikai modelleknek jelentős szerepük lehet a biológiai kiralitás ere-
detének értelmezésében [20].
Alkalmazás
Illusztrációként tekintsünk egy – már korábban részletesen ta-
nulmányozott – egyszerű reakciórendszert [15,16,21]:
A → B + C
B + C → D
A → D
ahol k1 = 0,0044 min–1, k2 = 2,96 min–1 mol–1 dm3, és k3 = 0,0021
min–1. A t = 0 időpillanatban legyen [A] = [A]0 = 4,25×10–3 mol/dm3,
továbbá [B]0 = [C]0 = [D]0 = 0. Látható, hogy az adott feltételek
mellett [B] = [C] minden időpillanatban teljesül. A feladatot ana-
litikusan is sikerült megoldani, bár a B komponens koncentráció-
idő függvényében nulladrendű és elsőrendű Bessel- és Hankel-
függvények is szerepelnek [21]. A Monte-Carlo-szimulációhoz
VNA-t 10
7-nek vettük, s a komponensek koncentrációjának az
időbeli változását mind a determinisztikus, mind a sztochaszti-
kus modell segítségével numerikusan meghatároztuk. Az ered-
mények az 1. ábrán láthatók. A 2. ábrán a B komponensre kü-
lön is bemutatjuk a számítási eredményeket az irodalommal va-
ló könnyebb összehasonlítás végett. A Taylor-sor segítségével ka-
pott numerikus számítási eredmények tökéletesen megegyeznek
az analitikus eredményekkel. A Monte-Carlo-módszer hibája pe-
dig kisebb, mint 0,2% a teljes időtartományban. 
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ÖSSZEFOGLALÁS
Tóbiás Roland, Tasi Gyula: Amikor a kockák istent játszanak.
110 éve született Neumann János és Andrej Kolmogorov
Neumann János és Andrej Kolmogorov tevékeny szerepet játszott
a valószínűség-elmélet és a sztochasztika mai arculatának kialakí-
tásában. A Neumann János közreműködésével létrejött Monte-Car-
lo-módszerek sikeresen alkalmazhatók szinte a kémia minden te-
rületén: a reakciókinetikában, az enzimkatalízisben, a heterogén
katalízisben, az adszorpció folyamatának kinetikai tanulmányozá-
sában stb. Jelen cikk a determinisztikus kinetikai modell Taylor-so-
ros általános numerikus megoldását és a sztochasztikus kinetikai
modell egy Monte-Carlo-módszerrel történő megoldását mutatja
be. A Taylor-soros módszer autokatalitikus reakciók esetén is al-
kalmazható.
2. ábra. A B komponens koncentrációjának alakulása az idő
függvényében. A diszkrét értékek Monte-Carlo-szimulációval, 
a vonalak Taylor-sor segítségével adódtak
1. ábra. Az A, a B és a D komponensek koncentrációjának 
változása az idő függvényében. A diszkrét értékek Monte-Carlo-
szimulációval, a vonalak Taylor-sor segítségével adódtak
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